調和一次元格子の熱浴としての性質 by 宗像, 豊哲
Title調和一次元格子の熱浴としての性質
Author(s)宗像, 豊哲








京都大学 工 学 部
数理工学科
応用力学研究室 宗 像 豊 哲
( 11月 19日受理 )
§1 序 論
一次元不完全格子の熱伝導は最近多 くの人 の興味 をあっめている｡この内,
payton 等 1)e 中 沢 2)は温度差のある二つの熱浴が注 目す る格子 Sの両端 に取
り付けられているとし, この熱浴の格子 Sに与える効果について prioriな確
率的性質を導入 している｡ 中 沢2)は熱浴 の効果をSの両端 の粒子 に作用す る
fricti｡nalforce- Pvとdlitenoi去e rarxlom forceとし.て表わ している｡
dynamicalな熱浴 (Hamiltonianを持つ熱浴 )を考 え,これの注 目す る系-及
ぼす効果を explicit に抽 出し,上に述べた とり扱いに対 して一つの理論的基
礎づけを与えているのに, L ebowi tz3)V)仕事がある.彼は熱浴 として無限ケの
粒子か らなる理想気体を考 え,彼のいわゆるGeneralizedLiouville方程式が
Q(-M/m)≫1の時, Fokker- Planck 型方程式に reduce する事 を示 し
た｡ここにm は熱浴の粒子の質量,Mは熱浴 と直接の相互作用 (衝突 )する粒
子の質量であるo さて我 々は熱浴が半無限完全調和格子か らなる場合 を考 えるC
熱浴の効果を抽出するのにGeneralizedLiou.eq.は不適当である (常に熱浴
と注 目する系は頼互作用 しているので stochastickerne13)の 計算が困難であ
る )ので,森4)によるGenerlizedLangevin方程式 を用 いる｡適当な初期分布
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RL･RR は注目するdisorderedchain Sに とりつけられた 2つの熱浴であ り,
各粒子の質量m ･バネ定数 γとする｡全系のHamilton an
~･Cq oo
H -:i._+.ど
1--1′i-N+1(意 )I ii若 ･ii l(Ⅹi二Ⅹi-1,2
I,iEs宝+与(Ⅹi-Xi-1)2+i'x.2 ≡HL･HR･Hs (2･1,
pi,Ⅹi は i粒子 の運動量 と変位である｡ 符i-Xi-Ⅹi_1 とし,注目する物理
量Aとして二次の 2(N+1)次元のvectorをとる｡
･Å*-(po,pl･･･.･･PN,Ⅹ0 I71, --- 触 ) (2･2)
G,L,eq.4)
意 A(t)- ia･A(t)+it P(t-S)･A(S)ds ≡ f(t)I (2･芦)
にLおいてia,p(t),f(t)は次の定義 に従 う｡
ia=( A,A)(A ,A)~1● (2･4)
i(t)- eit(卜 ip)C2e〔i 一 息 A 〕≡ °it(1~LP)C2ff, (2.5)
p(t) - ( f(t),f)(A ,A )-1L





(B,C)--Z-1 f Bl･C*-e-PH dr
(2.5) におけるLP,ゴ は projection 及 びLiouville作用素 であ り,





うるか ら(2.7)よ り次の式のな りたっ事 がわかる｡
(pi,pj)-MikT∂ij
(pi･Ⅹj)=(pi･㌔ )=
'qi･吋 - k,T ∂ij
(2.10)






































叫ヾkT?‥ ? ‥ ‥
? ? ? ? ?
(fR(t)･fR)
丸和 kT
次に ?(t)のelementであるrandom forceの相関関数 を考 える｡









(2･8)I(2･10)を用いて順次 fR(n)･n-1･2･州 を計算 してい くと
fR(2n)･n-o･1･,2,････は qi(i>-N+1)ゐ一次 結合であり, fR(2n+1)I
n-0･1,2･-- はpi(iゝ N+1)の一次結合である事がわか り, (2･15)
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但 しQo-nO｡ (2･10)よ ｡ii!
( fR(t)･fL )- ( fL(t)･fR )-0
(2.19)
(.2.20)
(2 . ll ) ,( 2 . 1 3) ,(2 .18 ) , (2. 1 9 ) , ( 2 .2 0)を (2.3)代入 し















ここで かi はすべて (Xi-Ⅹi_1 )に書 き変 えた｡ (2･21)は運動方程式の
書き変わったものであるが,適当なinitialensembleと条件 (以下マルコフ
化条件 )の下に,中沢 2)a)Langevineq.に reduceする事 を以下に示す｡
§3. Langevin 方程式
全 systemに対 して次の initialensembleを考 え, random forcefR(t)I
flf) の Stochasticな性質を考 える,0
po- zL-1･zk-1 e-PLHL-βRHR ♂(A-Ao) (3･1)
4J城 は熱浴RL,･RR の温度町 TR を用いて各々孟 ･義 であ り･
zL- fe-PLflLdlt･ZR -/e一瓶HRdIk である｡すなわち, t-0において
RL とRR は温度TL,TR で指定されるカノニカル分布をしてお り, Sにおい
ては各粒子 の変位 と運動量が確定 している状態か ら出発する｡ §2で述べた
fR(t)及び fL(t)の僅質 と,初期分布 (3･1)より
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(3･2).は初期分布 po による random forceの相関関数であるO森 4)K よる
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( eit(ト ip)C2ff,f )-( f,e-it(卜 P)C2f f ) (3･4)
次の定理
に注 目す るとfR(t)･fL(t)の定常性-,すなわち
<fi(t+丁)･fi(T)> - < fi(t),fi>･i - L,R (3.5)
を得 るo次にme-oryfunction P(t)-箸 Jl(2aht),tに注目しょう｡ P(t)
はQや ･牡 --IQh / Q -const･の下に delta関数2箸a(t)一に
reduce する｡ 故にQ (_Qo七 QN )が十分大きい時,ah が ahノQ - const












ここに {O-ahQ6,(N -歳旦 -Mo･唖 -唖 ･ 他 も同様O (3･6)は
まさに熱浴 RL,RR の効東が粘性項-<opo,-{NPN と血 itenoiserandom
force fL(t),fR(t) として表わせる事 を示 している｡ fL(t)･fR(t)は運
動量 pi と伸び でi の一次結合であり, (3-･1)より明 らかにGaussian






け, これを熱浴とみなしてSの時間発展 を調べた｡マル コフ化条件の下卑こ,森
のG ,L,eq. は中沢のLangevin eq.になる事がわかった｡ これをF-
p方程式に直すと,Lebowi tz6)SのF- P方程式になる｡ (但 しfreeend と
fixedend の違いがある. 7))Lebowitzは §1で述べたQ 参1の条件の他
に,衝突が瞬間的であるとい う条件をっけ加 えているが, これは我々のマルコ
フ化条件の一つである｡ (㌔ ?1に対応 していると考えられる｡ (3･6)式 よ
り導かれるF-P方程式きま注 目する systemSの非平衡定常状態-の
relaxation を支配する方程式である.0dynamicalな,構造 をもつ熱浴の性質
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